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られるようになった [2–4,6, 7, 11–13,16,20,21,24,25,28,30,35,36,40,41,48,51,52,54]。













*1 SSH モデルは導電性ポリマーを扱う標準模型であるが、縮退している系に対してのみ扱える (ex. 非縮



























• 第 1 章では、1 次元電子-格子系の背景と現在までに行われてきた実験結果や理論
的背景を述べ、その差異とそれに基づいた目的を述べる。
• 第 2章では拡張 SSHモデルでの格子の第 2量子化に関する説明と格子状態として
扱うコヒーレント状態の説明、コヒーレント状態と電子状態の直積を重ね合わせた
Res-HF法の定式化を行い、最適化の手順を述べる。
• 第 3章では、第 3章で述べられた計算方法によって得られた以下の計算結果と考察
　　
1. U = V = 0,重ね合わせた状態数Nf = 5,サイト数N = 198の Half-fillingで
の結果。
2. Half-filling 下で、格子ひずみを古典的パラメータとして扱った DMRG 法に
7
よる U = 3.0, V = 0, 1.0, 2.2 の結果と格子を量子的に扱った場合の U =
3.0, V = 2.2での共鳴 HFによる結果。
3. U = 3.0, V = 2.2,電子数 Ne = 194,の共鳴 HFの結果。









純粋な (CH)x は、共役結合と言われる単結合 (C-C；σ 結合) と不飽和結合 (C=C；π
結合)を交互に繰り返す物質であり、cis型と trans型の 2種類が存在する。
Fig. 1.1 trans-(CH)x Fig. 1.2 cis-(CH)x
trans 型は、cis 型にくらべて熱的に安定した状態であり、常温下で cis 型は trans 型
へと不可逆的な転移をすることがわかっている。また、形状から trans型には C = Cと
C− C の結合を入れ換えた状態 (transoid)が存在し、エネルギー的に縮退している系で
あることがわかっている*1。




ため、cis 型はポリチオフェンや P3AT といった非縮退共役系ポリマーの仲間であると考えられている。
また、そのような非縮退系はソリトンではなくポーラロンやバイポーラロンといった励起子が現れる。
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この導電性ポリマーは電子供給体 (K,Na) や電子受容体 (ClO4,I3) といった不純物を
ドープした場合した場合、格子の長短をくり返すパターンが長短長短短長短長や短長短長
長短長短のように途中で入れ替わる欠陥が起きる。











• I相：(y < 0.02)
• II相：(0.02 < y < 0.04)












D. B. Tannerらは Kを 8%, 18%ドープしたポリアセチレンを用いて、第 III相におけ
るポリアセチレンの赤外吸収スペクトルについて調べた [54]。
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Fig. 1.8 (CH(K)y)x, y = 8, 18%のグラフ。
縦軸は伝導率、横軸は振動数 [54]
Fig. 1.9 D =I3,ClO4,Kの (CH(D)y)x のグラフ。
縦軸は振動強度、横軸はドープ量 y [54]
Fig.1.8は 8, 18%の電子供給体である Kをドープしたポリアセチレンの 300K下での
伝導率の振動数依存性を表わしたグラフである。どちらのドープ量にも 600cm−1 から
1100cm−1 にかけた幅広いピークと 1390cm−1 の鋭いピークを持っていることがわかる。






Fig.1.9は電子受容体である I3,ClO4 と Kを 8, 18%ドープした場合の振動強度に関す
るドープ量依存性を表わしているグラフである。I3,ClO4 では振動強度がドープ量に対し
て比例関係がある。それらの結果から Kの振動強度の値は 30%から 50%と低いものの、
同様に Kも比例関係がある。
これらの結果から、



















を考える。ここで N はサイト数であり、Sz,i は i番目サイト上のスピンの z 方向の演算
子であり、J はスピン間相互作用に関するパラメータである。強磁性 (J > 0)であれば、







Fig. 1.11 単一の状態 Fig. 1.12 二相が連結した状態
Fig.1.11の状態から Fig.1.12への等温変化による系のエネルギー変化は Helmholtzの
自由エネルギーの差 F ′ − Fg = ∆F で与えられ、∆F は
∆F = 2JS2 − kBT logN, (1.2)
となる。第 2項目は、T∆S に対応する量であり、エントロピーの変化量 ∆S は境界の取
り方が N 通りあることに由来する。
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絶対零度 T = 0では、単一相がエネルギー的に安定である。一方、T ̸= 0の非常に長
い一次元鎖 (N →大)を考えた場合では ∆F < 0が成り立つサイズ N が存在する。これ
は、系は単一の相よりも二相を持つ状態がエネルギー的に安定であることを意味する。
単一相だけが現れる状態と二相が共存する状態は (1.2)から、系のサイズ (サイト数)に
依存している。そのため、相転移を起こす (∆F = 0)となるサイズは













上述のような格子構造に対する電子の応答を見るため、長さ L の格子ひずみ u(x) =
uQ cos(Qx) が作る周期ポテンシャルをもつ一次元系の 1 電子状態を考える。ここで uQ
はひずみの振幅、Qは波数を表わしている。ハミルトニアンは
H = H0 +HI ,







− εF , (1.4)
HI = eguQ cos(Qx), (1.5)
を考える。ここで εF は Fermiエネルギーであり、e, g は電気素量、結合定数である。こ
こでは格子ひずみとして εF ≫ eguQ を満たす場合を考える。このハミルトニアンのエネ
ルギーは H0 の固有状態 eikx/
√
Lを用いて導出することができる。ここで k は自由電子
の波数であり、波数の領域として第１ Brillouin領域 −π/a < k ≤ π/a内のみで考える。
ここで aは等間隔格子間の距離である。ハミルトニアン行列は
⟨k|H0 +HI |k′⟩ = ε(k)δkk′ +
eguQ
2
[δk,k′−Q + δk,k′+Q] , (1.6)




となる。ここで ε(k) = (ℏk)2/2m− εF であり、mは電子の質量である。
Fig. 1.13 等間隔格子 (上：uQ = 0)と完全な 2量体化をした格子構造 (下：uQ ̸= 0, Q =
2kF )の図 (a′ < a < a′′)。













で与えられる。この行列は −π/2a < k ≤ 0 ↔ π/2a < k ≤ π/a の散乱と 0 < k ≤



















, 0 < k ≤ π/2a, (1.10)
にまとめることができ、ハミルトニアン (1.7)の固有値は二重縮退している。この行列の





ε(k) + ε(Q− k)±
√
(ε(k)− ε(Q− k))2 + (eguQ)2
}







(ε(k)− ε(Q− k))2 + (eguQ)2
}
, (1.12)





ℏ2(k2F − kkF )m −
√(



















で与えられる。ここで vF = ℏkF /mは Fermi速度であり、係数の 2は二重縮退によるも
のであり、εF , kF は自由電子の Fermiエネルギーと Fermi波数 kF = π/2a、2∆ = egu2kF
である。(1.13)は 0 < k ≤ π/2aにおいて単調減少関数であるため、もっともエネルギー
の降下が大きいのは k = kF 付近であり、総エネルギーの変化量 δE の Fermiエネルギー
近傍での近似は




















































ℏkF (k − kF )
m
(1.16)
の近似と εF ≫ ∆ を用いた。格子がひずんだことによって (1.15) の電子エネルギー
の降下が起きるものの、格子の弾性エネルギー U(uQ) はひずんだことによって δU =
U(u2kF ) − U(0) = U(u2kF ) ∝ u22kF (∝ ∆
2) の増加をする。そのため、系全体のエネル
ギー変化量は
















ここで格子の弾性エネルギーの変化量は δU = κ∆2 とした。このエネルギー変化量は負
の極小値を持つことがわかる。これは、系が等間隔格子 (∆ = 0)の状態であるよりも歪














































































として与えられる。簡単のため、電子の密度がN(x) = 1− sin(Qx)のように波数Qの周
期的に分布している場合を考える。離散的な場合は格子点の座標は xn = na+ qn で与え
られるため、電子-格子間相互作用は
Ue−l(n) ≈ −ge2N(xn), (1.20)
で与えられる。ここで na は n 番目の格子点のつりあいの位置であり、電子-格子間相
互作用は格子点の位置 xn で非常に大きい値を持つことから、近似的に (1.20) を得る。
x = na, n = 1, 2, · · · に局在化した電子であれば、電子の分布は周期 aでピークを持つた
































*2 Legendre変換 L[q, q̇, t] = minp
∫
p(x, t)q̇(x, t)dx−H[q, p, t]より得られる。






























U(|xi − xj |), (1.23)
の N 電子系波動関数を求めるための近似法として Hartree-Fock法 (HF法)がある。HF
法では N 電子系波動関数として単一の Slater 行列式を用いて、ハミルトニアンの基底
状態の近似解を探し出す方法である。簡単のため、スピン σ は省略するが、N 電子系の
Slater行列式は




ψ1(x1) ψ1(x2) · · · ψ1(xN )





ψN (x1) ψN (x2) · · · ψN (xN )
∣∣∣∣∣∣∣∣∣ , (1.24)



























′)U(|x− x′|) [ψε(x)ψε′(x′)− ψε′(x)ψε(x′)] dxdx′
= T + UH + UF , (1.25)
で与えられる。ここで T は運動エネルギーと外場 V に関する項、UH , UF は Hartree項
と Fock項 (または、交換相関項)という。エネルギーが極小値になるような一粒子波動関
数 ψε を求めるため、エネルギー期待値 (1.25)の変分を取る。ただし、関数 ψε は規格化
されているものを選ぶため、Lagrangeの未定定数法 L = EHF −
∑




































































′)U(|x− x′|) [ϕk(x)ϕl(x′)− ϕl(x)ϕk(x′)] dxdx′, (1.30)
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として表現したものを用いる。ここで c†i , ci は反交換関係 {ci, c
†





























とする。ここで |0⟩ は真空状態、U はユニタリー行列、occ は N 個の電子の占有状態




















で表され、c→ U と読みかえれば、エネルギー (1.28)と同じである。
1.4.1 Slater行列式に関して







ã†ε |0⟩ = det(W)
N∏
ε′=1
a†ε′ |0⟩ ,　 (1.38)
E[Ũ ] = E[U ] (1.39)






























c†i Ũij , j = 1, · · · ,M (1.42)
1.4 Hartree-Fock法 21




エネルギーを極小にするような状態を求めるために SCF法 (Self Concistent Field)や
最急勾配法 (Steepest descent method)などの逐次計算で状態を得ているが、いずれの方
法も“ある状態から別の状態への変換”を行っている。状態の変換を考えるため、（1.36）
を密度行列 ρij






























Uik , k = 1, · · · , N
0 , k = N + 1, · · · ,M (1.45)
を満たすため、占有状態への射影子である。そのため、ρ2 = ρを満たす。エネルギー期待
値は ρで表されることからエネルギーの変分は δρに比例する。














で与えられることと式 (1.46)の結果から、δuは非占有状態 (un-occupied state)の係数
ベクトルの線形結合であることがわかる。
*1 の導出は、付録“非直交な状態の内積”の簡単な例であるため、ここでの導出は割愛する。











ã = {I + Λ}a, (1.48)
ここで Λ = U(δU)† は、(U + δU)(U + δU)† = I より反 Hermite行列であり、ベクトル
uの変分から占有-非占有状態間の変換行列であることがわかる。
1.5 強束縛モデル
ハミルトニアン (1.33) のパラメーター t, u は基底関数 ϕi(x) を用いて表される。金











































依存しない定数である。また、ti,i+1 は ti,i+1 = t∗i+1,i を満たすが、これらの間の位相差




次に、同一サイト上での相互作用 unn,nn は Pauliの排他律から、スピン ↑と ↓の電子




























と表される。ここで ni,σ は i番目サイトのスピン σ の電子数演算子であり、uの上付き
添え字はスピンを表しており、uσσ
′,ss′ = −uσ′σ,ss′ = uσσ′,s′s の反対称性を持つ。また、
































v(x− la− ql), (1.55)

























最隣接以上のサイト間キョリに対して、Coulomb ポテンシャルや Ohno ポテンシャルなどのサイト間
キョリに依存した相互作用項を加えたものも拡張 Hubbardモデルという。
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となる。2行目の第 2項目は被積分関数が |ϕn(x)|2 が x = naにピークを持つことから、


























ここで、干渉項 ϕ∗n(x)ϕn+1(x) は区間 [na, na + a] に値を持つため、近似として x =
(n+ 1/2)aの値から 2行目を得る。また、v′(−a/2) = −v′(a/2)が成り立つため






































(qi+1 − qi)2, (1.60)
と与えられる。ここで追加された最後の二項は、格子に関するハミルトニアンである。
(1.60)において、電子間相互作用を U = V = 0としたものを SSHモデルといい、1980
年に Su,Schriefferと Heegerがポリアセチレンのような Peierls転移に伴って、ひずんだ
格子構造を持つ系を取り扱うために用いたモデルである。また、電子間相互作用 U を加




Su, Schrieffer, Heeger が新しいモデルを提唱したことによって、導電性ポリマーの
Peierls転移や不純物をドープしたときに現れるソリトンといった現象を説明することが
1.6 一次元 SSHモデル 25
できた [8]。しかし、実際の電子には電子間相互作用が働くものの初期の SSHモデルでは
無視されていた。
Fig. 1.14 エネルギーの変化量 (縦軸)と格子ひずみ (横軸)のグラフ [32]



















を用いて、Half-fillingでの 2量体化した格子構造に対する電子間相互作用 U, V の影響に








[E(U, V, µX)− E(U, V, 0)] (1.62)

















2 = 0, 1, 3, 4, 6, V = 0のグラフである。この結果から U/t
√
2 = 3
までの範囲では、∆E の極小値が U の増加にともなって減少しており、その極小値を与
える振幅 X が大きくなっていることがわかる。一方、3 < U/t
√
2の範囲では U の増加
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にともなって ∆E の極小値は増加し、その極小値を与える振幅 X は小さくなっているこ
とがわかる。
つぎに Fig. 1.14の右は U/t
√
2 = 3, V/t
√
















• U=2.5t, V=0, (PH)
• U=4V=2.5t, (EPH)
のギャップとドープ量に関するグラフで
ある。SSH ではドープ量が 16% の領域
までギャップが存在している。一方、PH
と EPH では 8% の領域まではギャップが
存在しているものの、12% 以上の領域で
はギャップが消失していることがわかる。






ことがわかる。Fig. 1.15(下) は 12% ドー
プのサイト数が 200の EPHでの格子構造




































*4 統計力学で学ぶ標準偏差 σ =
√
⟨O2⟩ − ⟨O⟩2 がもっともポピュラーなものである。










2/2 |x⟩ dx, (1.64)
で与えられる。この状態における格子点の位置の平均は ⟨x⟩ = 0 であり、標準偏差は
σ2 = 1/2αである。これは言いかえれば、“状態 |ϕ⟩は状態 |x⟩で張られた空間において
x = ±σ 程度の範囲でゆらいでいる”という*5。では、“HF 法で取り込めないゆらぎ”
とはどういうことか？
SSHモデルを対象にした HF法を例に取るが、Half-fillingでの HF法で得られるエネ
ルギー極小値を与える状態 (Slater 行列式) は格子の結合交替 un = (−1)nu に関して、
u = ±u0 で縮退している（|ψ(±u0)⟩とする）。













化 u0 ↔ −u0 にともなって電子状態も





ても、|ψ(u0)⟩ ↔ |ψ(−u0)⟩の電子-格子のゆらぎを取り込むことはできない [39]。
1.9 本研究の目的
本研究では、以下の事を目的とする。














































Xi = qi+1 − qi (2.2)
で与えられる。ここで tは飛び移り積分、µは電子－格子間相互作用パラメータ、c†n(cn)
は n番目格子点の電子の生成（消滅）演算子、pn は n番目の格子点の運動量、qn は格子
点の平衡点からの変位、Xn は n番目と n+ 1番目の等間隔格子の距離からの変位、mは

























である。ここで qn, pn の Hermite性と交換関係から、各モードの振幅 Qk, Pk は
[Qk, Pk′ ] = iℏδk k′ , (2.5)
Q†k = Q−k and P
†
k = Pk′ , (2.6)










































となる。モード k = 0は重心の並進移動と運動量に関係する量であるため、個々の格子点
の変位に影響を与えるものではない。そのため、ゼロ点エネルギーと共にモード k = 0の
エネルギーをくり込んでおく。
























⟨pn⟩ = 0で与えられる。そのため、生成消滅演算子の期待値は ⟨b(k)⟩ = ⟨b(−k)†⟩を満た





























である。ここで z(k)はモード k の振幅である。



















の関係があることがわかる。ここで z−k = z∗k である。これにより、Coherent 状態の係

















となる。この値は zk に関して 2次形式をしており、かつ、下に凸な関数である。そのた











































































































P̂g |ϕf , ψf ⟩
}
, |ϕf , ψf ⟩ = |ϕf ⟩ ⊗ |ψf ⟩ , (2.25)
となる。ここで |ϕf ⟩ , |ψf ⟩ はコヒーレント状態と Slater 行列式、Cf は重ね合わせの係
数、多体系の波動関数の対称性を回復させるために並進操作や鏡映変換 P̂g を作用させて




























C∗fCg {⟨δf |H|g⟩ − E ⟨δf |g⟩}
= 0, (2.28)
である。式 (2.28)から、第 1項目の係数 Cf に関する CI方程式
HC = ESC (2.29)
と第 2項目のコヒーレント状態と電子状態に関する変分方程式∑
g
Cg {⟨δϕf , ψf |H|g⟩ − E ⟨δϕf , ψf |g⟩} = 0, (2.30)∑
g
Cg {⟨ϕf , δψf |H|g⟩ − E ⟨ϕf , δψf |g⟩} = 0, (2.31)
を得る。ここで行列H,S の成分はHfg = ⟨f |H|g⟩ , Sfg = ⟨f |g⟩である。格子状態、電子
状態の最適化は勾配法を用いた最適化を行う。最急勾配法を用いる場合は、(2.30),(2.31)
の一次までで済むが、local-minimamな値に trapされてしまう。格子状態でのみ最急勾
配法を用い、電子状態に関して二次最急勾配法 (quadratic steepest descent)を用いるが、
これは後節にて説明を行う。
36 第 2章 モデルと計算手法
2.3.1 CI方程式
一般固有値問題である CI方程式 (2.29)に現れる行列 Hfg = ⟨f |H|g⟩ , Sfg = ⟨f |g⟩は
エルミート行列であり、S は正定値行列であるため、逆行列 S−1 および S = A†Aなる行
列が存在する。そのため、(2.29)は
(A−1)†HA−1x = Ex, (2.32)
として得られ、最小の固有値に対する固有ベクトル xを解くことで重ね合わせの係数 C
を求める。ここで x = AC である。計算の始めは、適当な試行状態から (2.32) を作り、



















f†α |0⟩ , (2.34)
で与えられる。ここで α, µは占有状態 (α = 1, · · · , Ne)、非占有状態 (µ = 1, · · · ,M−Ne)
を表し、M,Ne は軌道数と電子数を表す。変分 (2.31)は∑
g
























i cj(H − E)|g⟩ , (2.36)
2.3 共鳴 Hartree-Fock法 37
で与えられる。つぎに Λf の特異値分解を行い、V ΛfU† = λf より、新しい状態




















f̄†a |0⟩ , (2.37)












































































































































ここで S(0) = ⟨Ψ|Ψ⟩ , H(1)fa = ∂fa ⟨Ψ|H|Ψ⟩ , S
(1)
fa = ∂fa ⟨Ψ|Ψ⟩ ,H
(2)




















f δfg(δab ⟨f̄ |H|Ψ⟩+ ⟨f̄ab|H|Ψ⟩)





f δfg(δab ⟨f̄ |Ψ⟩+ ⟨f̄ab|Ψ⟩)










































2.3 共鳴 Hartree-Fock法 39










































とあらわされる。ここで変分 ⟨δϕf |ϕg⟩ , δ ⟨Xn⟩f は







e2iπnk/N (e2iπk/N − 1)
| sin(kπ/N)|1/2
δzfk (2.52)
































e−2iπnk/N (e−2iπk/N − 1)
| sin(kπ/N)|1/2
⟨ψf |p̂i|ψg⟩










+ (zgk − z
f


















3.1 Ns = 5, Half-Filling
3.1.1 U = V = 0












3.1.2 電子間相互作用 U, V と完全に 2量体化した格子の振幅
つぎに Half-fillingにおける格子ひずみの振幅と電子間相互作用 U, V の関係を DMRG
法を用いた計算結果を述べる。
Fig. 3.2 DMRG を用いた 2 量体化した格子の振幅と電子間相互作用 (U, V ) =
(3.0, 0.0), (3.0, 1.0), (3.0, 2.2)の結果





導出は、Jeckelmann [47] が行った方法同様に Hellmann-Feynmanの定理を用いた計算
3.2 N = 198, Ne = 194 43
を行っている*1。しかし、この DMRG法を用いた計算は格子構造を古典論的に扱って計
算しているため、格子の量子ゆらぎを取り込んで計算されていない。
2 量体化した格子構造が消滅している (U, V )=(3.0, 2.2) での共鳴 HF 法の計算結果を





⟨f |c†l,σcl,σ − 1|f⟩ , (3.1)
Qf(l) = ⟨f |ql|f⟩ (3.2)
である。
Fig. 3.3 N = Ne = 198, U = 3, V = 2.2 での Res.HF 法を用いた電荷密度と格子間ひ
ずみの結果。
DMRG法を用いた結果同様に共鳴 HF法 (Ns = 5)を用いた結果でも格子構造は 2量
体化せずに等間隔格子の構造を持つことが Fig. 3.3(下)から見てもわかる。また、電荷密
度のグラフから電子化相互作用 (U, V )=(3.0, 2.2)では、CDW相が現れることがわかる。
3.2 N = 198, Ne = 194
(U, V )=(3.0, 2.2) の Half-fillng 下において、CDW 相が現れることが前節でわか
った。つぎに 2%(4Hole) をドープした場合の結果を報告する。ここで Fig. 3.4 の
*1 正確にはXn = (−1)nq とし、q に関する変分方程式を解いて計算しており、未定乗数法は加えていない
(解析でわかることだが、加えると q = 0となる)。








⟨f |c†l+1,σcl,σ + h.c.|f⟩ , (3.3)
Ol = (−1)lAOl +NOl,
で定義される量である。ここで AO,NOは得られた物理量 Oに対する振動成分と Net成
分である*2。
Fig. 3.4 N = 198, Ne = 194の電荷密度、格子ひずみと Bond Orderの振動成分の結果。
*2 物理量の短波長的な成分と長波長的な成分の分離である (例えば、完全な 2量体化をした格子ひずみは格
子点が正負正負 . . . とズレているため、AOn = const, NOn = 0で与えられる)。
3.3 N = 198, Ne = 178 45
Fig. 3.4(1), (2)は重ね合わせた状態の内の 2つの状態に関するグラフである。CDに
関するグラフ (CD,ACD,NCD) を見ると、CDW 相に格子のひずみをともなったソリト
ンがドープしたホール量と同数あらわれていることから CDW ソリトンが誘起されてい
ることがわかる。
3.3 N = 198, Ne = 178
つぎにドープ量 10%での結果 (ACD,NCD,AQ)を報告する。
Fig. 3.5 N = 198, Ne = 178の格子ひずみと電荷密度の振動成分、Net成分の結果。












⟨Ψ|q2l |Ψ⟩ , (3.4)
を用いる。
46 第 3章 結果と考察
Fig. 3.6 ω = 0.066でのK = 0.23(黒)と 0.5(白)のドープ量と格子ひずみの標準偏差に
関する結果。
Fig. 3.6 は振動数 ω = 2
√
K/M = 0.066 を固定した状態での異なるバネ定数 K =
0.23(黒)と 0.5(白)のグラフである。バネ定数の増加にともなって、格子のひずみは減少
しているのがわかる。バネ定数の値に依らず、格子のひずみはドープ量の増加に対して、






• 電子状態だけを重ね合わせる従来の共鳴 HF 法で扱われる多体系の波動関数をコ











相互作用 (U, V ) = (3.0, 2.2)の値では、共鳴 HF法による最適化をしても、重ね合
わされた状態すべてが一様な格子構造を持ち、また、電子状態は CDW 状態とな
る。このことから、(U, V ) = (3.0, 2.2)では電子と格子の量子ゆらぎを取り込んだ
計算を行っても、CDW状態を取る。















1. ∀g, g′ ∈ Gにおいて、g ◦ g′ ∈ Gが成り立つ。
2. (結合則)∀g1, g2, g3 ∈ Gにおいて、g1 ◦ (g2 ◦ g3) = (g1 ◦ g2) ◦ g3 が成り立つ。
3. (単位元の存在)∃e ∈ Gが ∀g ∈ Gに対して、e ◦ g = g ◦ e = g を満たす。



















の最適化を行う。ここで I は恒等変換 (単位元) である。これらの操作は交換関係
[H, P̂g] = 0 を満たし、逆元*3が存在する。また、集合 G は G = Gs ⊗ GR ⊗ GT (こ
こで Gs = {I, Is}, GR = {I,R}, GT = {I, T, T 2, . . . , TN−1}) であるため、結合則
P̂gP̂g′ = P̂gg′ が成り立つ。そのため、対称操作の集合 Gは群を成すことがわかる*1。
*1 今回は 1次元を対象としているため 1次元の場合で話を進める。2次元系を対象とする場合は、並進操作
Tx,y、x, y, z, x− y, x+ y 軸の回転操作が行われる。
*2 ↑と ↓の電子数が等しい場合に限る。
*3 R−1 = R, T−n = TN−n, I−1s = Is
































−(t0 − δn){c†n+1,scn,s + c†n,scn+1,s} (B.4)
無摂動ハミルトニアンでの固有エネルギーに対する状態は、






52 付録 B ボンド間分極率 πn,m
この微小な係数 cE0E は ⟨E′I |EI⟩ = 0, E′I ̸= EI の 1 次までの項を考え、cEIE′I =
−c∗E′IEI が得られる。
⟨E′I |H|EI⟩ ≈ ⟨E′|H0 +HI |E⟩+ ⟨δE′|H0|E⟩+ ⟨E′|H0|δE⟩ (B.6)




E = E′ ならば、cEE = 0なのでエネルギー期待値を与える。E ̸= E′ ならば、摂動ハミ
ルトニアンの固有状態とみなす (⟨E′|H|E⟩I,I = 0)、これにより
























































































































E′ − E − iδ
}
(B.15)





















































⟨ε(k), σ|0pn|ε(k′), σ′⟩0 ⟨ε(k′), σ′|0pm|ε(k), σ⟩0










′)(n−m)|e−ik + eik′ |2










′)(n−m){1 + cos(k − k′)}




54 付録 B ボンド間分極率 πn,m
































′)(n−m){1 + cos(k − k′)} n(k)− n(k
′)






′)(n−m){1 + cos(k − k′)} n(k)− n(k
′)















H = Hele(p, r) +He−l(r,R) +Hlat(P ,R), (C.1)
を考える。もし、格子の運動を考慮しないのであれば、Hlat はただの定数となり、以下の
ように











56 付録 C 断熱近似
に依存する*2。この波動関数はハミルトニアン H の固有状態であり、







⟨ψl(r,R)|HCm(R)|ψm(r,R)⟩ dr = ECl(R), (C.5)
H には格子の運動エネルギーが入っているため、係数にも作用する。そのため、左辺の被
積分関数は
⟨ψl|HCm(R)|ψm⟩ = Em(R)Cm(R) ⟨ψl|ψm⟩+ ⟨ψl|HlatCl(R)|ψm(r,R)⟩ (C.6)










P 2 + Vlat + El(R)− E +
∫










となる。右辺の非対角項を 0とし、対角成分だけで Cl を求める (ほかの電子状態と影響
し合わない) 近似を断熱近似という。この式で電子の波動関数は R の変化に対して無視
できるくらい緩やかに変化すると考えた近似[
P 2 + Vlat(R) + El(R)− E
]






















+m2 sin(q(x, t)) = 0, (D.1)
は、よく知られた非線形方程式の一つ*1である。この方程式を満たす自明な解は q(x, t) =
2nπ, n = 0,±1,±2, · · · ,であるが、非自明な解に興味がある。
この方程式の解を求めるため q(x, t) = f(ξ), ξ = x− vtと置く。
d2f(ξ)
dξ2
= µ2 sin(f(ξ)), (D.2)












= C − 2µ2 cos(f(ξ)) (D.3)
ここで C は定数である。この定数を決定するために ξ → ±∞で f(ξ), df(ξ)/dξ → 0を


















*1 §1.3.3で導出した 1.22は cosであったが、q → q + π
2
とすればよい。
58 付録 D sine-Goldon方程式
この微分方程式は簡単に解くことができ、その結果は
±µξ = 2 log
∣∣∣∣tan(f(ξ)4
)∣∣∣∣+A,






ξ = ξ0 を境界に格子ひずみが生じる。このような境界をソリトン (soliton)、キンク
(Kink) といい、格子の体積変化率 (dq(x, t)/dx) が正電荷の疎密波に関係していること












u11 · · · u1N u1N+1 · · · u1M
u21














f †[U ] = c†U =
(
f†1 [U ] · · · f
†
N [U ] · · ·
)
, (E.2)
|u⟩ = f†N [U ] · · · f
†
1 [U ] |0⟩ (E.3)
ここで c† = (c†1c
†
2 · · · c
†
M )であり、Uα, Uµ は状態 |u⟩の占有軌道 (α)、非占有軌道 (µ)の
N ×M 行列、(M −N)×M 行列である。V も同様である。





















































σ は 1 から N までを並び替えたすべての和を取っている。f
† の並び
方を整えることで
⟨v|u⟩ =　　 ⟨v| det(Wαα) |v⟩ = det(Wαα), (E.7)
























ここで Xn = (qn+1 − qn), qn = (−1)n∆(na)であり、Half-filling近傍の非常に長い一次



























c†n+1,σcn,σ + (h.c.) =
∑
δk=k−kF




ℏvF (k + kF )c†σ(k)cσ(k) (F.5)
*1 この連続近似は、希薄なドープやそんなに大きくない電子の励起だけに扱える
62 付録 F TLMモデル
ここでエネルギーは Fermi面近傍での近似 ε(k) = (k ∓ kF )∂ε(±kF )/∂ε(k)を用いてい

























i(k + kF )c
†
σ(k)cσ(k) (F.7)
























(−i)n+1u†σ(na+ a) + in+1v†σ(na+ a)
}








∆(na){u†σ(na)vσ(na) − v†σ(na)uσ(na)}, (F.9)
ここで eiaδk ≈ 1を用いた。いまは、Half-Filling近傍の非常に長い一次元鎖を考えてる
ことから、ソリトン以外の箇所ではほぼ一様な振幅 ∆(na)であると考えられる。そのた





































ikFna − ivσ(na)e−ikFna, (F.12)
63























































































u†σ(x)vσ(x) + (c.c.), (F.18)
の格子の振動成分に関する方程式が得られる。とくに電子に関する変分方程式は
















(ε(k)− εF )2 +∆2 を得る。ここで波数は Fermi 波数近傍であるため、
(ℏvF δk)2 = (ε(k) − εF )2 を用いた。この結果は SSH モデルの Fermi 面近傍のエネル
ギー準位と同様の結果であり、Fermi面上にギャップ 2∆が開くことがわかる。
64 付録 F TLMモデル
F.1 ソリトン S, S̄ の電荷
完全に二量体化した格子構造では、一様な振動成分 ∆ の構造を持つ。しかし、長
波長領域でのキンク解同様に励起した状態を考えることができる。そこで振動成分が











として考える。ここで ∆, ξ > 0 のパラメータであり、x = x0 にソリトンが存在する。
x → ±∞では u, v は平面波解であるが、ソリトン近傍での電荷量を調べるためにエネル
ギー期待値 (F.15)と Schrödinger方程式より、Hermite演算子










Γ̂∗ = −ϵC−1Γ̂C, (F.22)
ここで ∗ は複素共役を表しており、ϵ = ± の符号、C は対称性とユニタリー性を持っ
た行列である。(F.21) に対して、ϵ = +, C = σz が満たす。この結果より、Γ̂ に対して
Ψσ, σzΨσ の線型独立な解が存在する。この二つの解は互いに異符号の電荷量を持つ電子
の波動関数である。また、
Γ̂(∂t, ∂x,∆)Ψ(x, t) = 0, (F.23)
より、左から −σz を掛けて
σzΓ̂(∂t, ∂x,∆)Ψ(x, t) = −Γ̂(∂t, ∂x,∆)∗σzΨ(x, t)
= Γ̂(∂t, ∂x,−∆) {σzΨ(x, t)} , (F.24)
このことから格子の振動成分 ∆の符号が変わった場合は、異符号の電荷量を持つことが
わかる。これは、結合交代の長短の入れ代わりと BOWで表されるような格子点間の電荷










Ψ∗(x, t)Ψ(x, t) dx+
∫ ∞
Λ




Ψ∗(x, t)Ψ(x, t) dx, (F.25)
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